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Molecular dynamics simulations were performed to investigate phase transitions in the 
hydrogen fluoride.  The melting temperature, boiling temperature and critical point are studied. 
The results are compared with the macroscopic experimental results and nitrogen system.  The 
orientation correlation function is calculated to see the hydrogen bonded nature. 
 















































温度：10 K～(10 K刻み) 
(融点、沸点付近では 1 K刻み) 
分子数：256 個(4*4*4*4) 
密度：1.19[g/cm3], 1.50 [g/cm3] 
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ポテンシャル関数：剛体（分子内） 
         Dreiding (分子間) 








方格子点に HF 分子を置き、4 分子系で T=10K にお
いて構造の最適化を行った。 
 

























Fig.1 Molar potential energy vs. density in 4-molecule 
system of hydrogen fluoride at T = 10 K. 
 





Fig.2 The final molecular configuration of 4-molecule 
system at the density 1.19 g/cm
3 
and T = 10K. 
 
Fig.3 The final molecular configuration of 256-molecule 
system at the density 1.19 g/cm
3 



































Fig.4 Molar potential energy PEm and volume Vm vs. 
temperature at 1 atm.  
  









 変更した電荷の値(Gaussian09 による)： 
H 0.516705e, F -0.516705e  


















Fig.5 Molar potential energy vs. density in 4-molecule 









Fig.6 The final molecular configuration of 4-molecule 
system at the density 1.19 g/cm
3 





Fig.7 The final molecular configuration of 256-molecule 
system at the density 1.50 g/cm
3 










































Fig. 8 Molar potential energy PEm and volume Vm vs. 
temperature at 1 atm by model 2 
 
図 8 より 120 K, 269 Kで相転移していることが
分かる。120 Kでは融解、269 Kでは蒸発がそれぞ
れ起きている。これは文献値と比較すると融点、
沸点とも 20 K ほどの差であり、電荷変更前より望
ましい値になったと言える。 
 










 / q 1
2 T m2 /T m1 T b2  / T b1
0.082369 0.266984 3.241317 2.279661 2.263158  
表 1 で 電荷 q の比較と電荷変更前後の融点・沸
点の比較をおこなった。ここで q1 = 最初の電荷, q2 =
変更した電荷、Tm1  = 最初の融点、Tm2 = 電荷変更
後の融点、Tb1 = 最初の沸点、Tb2 = 電荷変更後の沸
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Fig.9 Molar potential energy PEm and volume Vm vs. 
temperature at 1 atm by nitrogen. 
 
図 9より 58 K, 117 Kで相転移していることが分かる。
58 Kでは融解、117 Kでは蒸発がそれぞれ起きてい
る。文献値との比較では融点は非常に近い値になっ
ているのに対し、沸点は 40 K の差があることが分か




   
Fig.10 Final molecular configurations in solid nitrogen 
(left: orientation ordered phase T = 10 K, right: 




Fig.11 Orientation correlation function (left: 










液体状態でも水素結合が 1 ps 程度は持続している
ことを示している。 
 
     
Fig.12 Molecular configuration of liquid hydrogen 











次に使用した電荷(H 0.516705e F -0.516705e)では文
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